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学位論文概要              
本研究は, リチウムイオン電池の充放電過程において電極活物質で生じる結晶構造の変化 (構造相転移) と活
物質材料が有する電気化学特性との関係を明らかにし, それらの影響を考慮した充放電シミュレーションモデル
を提案することを目的とした. はじめに, 定電流滴定（GITT）法を用いた電気化学測定によって, LiCoO2正極にお
ける平衡電極電位の組成依存性および活物質内リチウムの化学拡散係数の測定を行った結果, 活物質内リチウム














変化を改善することができ, 充放電特性の予測精度が向上することが分かった. 以上の結果から, リチウムイオン
電池の充放電過程のシミュレーションにおいて, 活物質内リチウム―空孔間の分子間相互作用を考慮することな
らびに活物質内で生じる構造相転移現象を考慮することが非常に重要であることが分かった.    
